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Introducao |

A dieta do Mediterraneo é o ponto chave no padrao
de vida saudavel na populacdo da regido do mar
Mediterraneo, sendo baixos os casos de doencas
cardiovasculares, degenerativas, pulmonares e
cancer." O vinho tinto é consumido regularmente
nas refeicdes e estudos revelam altos indices de
flavondides (polifendis), espécies responsaveis pela
inibicdo do estresse oxidativo descontrolado no
organismo humano.? Uma das principais
substancias presente na casca da uva preta é o
resveratrol, conhecido como antioxidante mais forte
do que as vitaminas C e E.

Resultados e Discussao |

Resolvemos avaliar através da modelagem
molecular (DFT e MP2), resveratrol e seus analogos
(trans estilbenos mono hidroxilados) frente as
espécies reativas do oxigénio (EROs), Esquema 1.
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Esquema 1. EROs, resveratrol e analogos

A reacao estudada consiste em abstrair um hidreto
de uma hidroxila no resveratrol e nos trans-estilbeno
monohidroxilado pelas EROs. Do ponto de vista
teérico (DFT 6-311+G**//6-31G**), praticamente
todas as reagbes em fase gas dos monofendis
trans-estilbeno nas posigdes orto (2a), meta (2b) e
para (2c) com as Eros (O,, HOO e HO') mostraram-
se extremamente favoraveis entalpicamente
(Kcal/mol), Tabela 1. As reagbes com resultados
diferentes sdo com HOO-, na espécie 2b nao é
favoravel, porém nas outras espécies 2a e 2c sao
favoraveis. Os valores de entropia (AS) calculados
em fase gas ndo reproduzem os resultados
experimentais, neste caso ndo podemos confiar no
AG da reagédo, sendo entalpia o parametro avaliado.
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Tabela 1. Valores de AH (Kcal/mol) para trans-
estibenos monohidroxilado

EROs
Espécie | O, HOO HO
2a -9,0 -4.4 - 36,8
2b -4.2 0,3 -32,0
2c -9,8 -5,3 -37,7

De acordo com AH das reacbes, a ordem de
estabilidade esta relacionada as posi¢des para (2c),
orto (2a) e meta (2b). Uma explicagdo é o niumero
de estruturas candnicas presente e altamente
contribuintes para hibrido de ressonancia. Os
radicais provenientes do 2a e 2c apresentam 14
estruturas candbnicas (dois carbonos radicais
terciarios) e por sua vez, o radical proveniente do
2b apresenta apenas 9 estruturas candnicas
(nenhum carbono radical terciario). A mesma
tendéncia ocorre nas reagbes com o resveratrol,
Tabela 2. A abstragcdo do hidreto na hidroxila da
posicdo 8 (para) é a mais favoravel.

Tabela 2. Valores de AH (Kcal/mol) para resveratrol

EROs
R =0 R,ez=0OH O, | HOO HO
X=2 -311]-09 | -374
X=4 -2,8 1,2 -32,0
X=8 -81 1| -4,1 - 37,8

Conclusodes

Estudos tedricos nas espécies 1, 2a, 2b e 2c
demonstraram  poder antioxidante, formando
radicais bastante estaveis. A modificacdo das
posi¢cdes das hidroxilas fendlicas nos analogos é
importante na estabilidade do radical. Resultados
mais coerentes de AG vao ser adquiridos
teoricamente em fase aquosa. Como perspectivas,
avaliar a estabilidade por OMF em MP2 6-311 7'G**
e fazer comparagdes com outros antioxidantes.
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